










































































































































































HnuC=Vo十 ????? ?? ･少slAsfps･如slABfps




監 -1一歪 .!爵 酢 (:き'.f:p'fifA毒㌍㌔_ABf) (10,
ここで､AfとAPは系と熱浴の基準振動数を表し､特に硫 ま芯 での基準振動数の絶対値を表す｡また βは
1/kTを表す｡(10)式からk(ⅥはkTSrと右辺第二項だけ擦れて､常にkTSTよりも小さい値をとる事が分かる.
これは双一次相互作用のみを考慮した Polakの結果[20]や我々の以前の結果[21,22]と対照的である一方､
実際上､TSTの予測が反応速度の上限を与えるという事実を､(9)式に仮定したハミルトニアンの範囲内で表
現しているものと見倣される｡また双一次相互作用の場合とは異なり､分子摩擦係数
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Eij't'-妄言IEk
FlSBF,PkB.
(AEア(AlB)2
C｡sAEt･cosAPt (ll)
に温度依存性が現われるため速度定数の擦れが温度に依存して大きくなることが分かる｡
これらの結果は､動的効果がはっきりとTSTからの擦れを引き起こす事を微視的ハミルトニアンに基づい
て示した点で重要な知見であると考えられる｡
Vl.終わりに
abJ'nltl'oMO法による電子状態理論の発展とそれに基づいて初めて可能となった化学反応分子動力学法は､
今日の化学者に "化学反応をつぶさに見る欲求"[25]を充たしてくれつつある｡コンピュータ ･シミュレー
ションによる原子レベルでの直接的情報を踏まえるとき､今後の化学反応の理論研究は､複雑系の科学や生
命科学などの問題意識とも強く関係して､本質を突く優れた理論の出現を予感させる､活気のある研究領域
となるであろう｡その際､素反応の理解から複合反応の理解へといった視点が一層重要となるのではなかろ
うか｡
実証科学の立場からみれば､現代は､一足飛びに大胆な理論を目指しても､その正否がなかなか判断でき
ない時代である｡すべてのものが化学物質からできている事を考えると､ミクロレベルでの化学現象の理解
は巨視的現象の理解に必ず繋がっていくはずである｡今は過去の基礎研究の成果から生まれたハイテク技術
を駆使して個別的な各論をやり尽くすべき時代なのではないかという気がする｡そのうち各論と思えていた
個別的結果が相互に関連していることが判り､各論をしてきて初めて見つかる真理に出会えるのではなかろ
うか｡
最後に基研研究会 ｢複雑系4｣の世話人の方々､特にセッション:｢熱ゆらぎと複雑さの差異 :化学反応の
方向性｣において本講演をする機会を与えてくれた中川尚子氏に感謝する｡
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